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21. Problemstellung
Die folgende Arbeit beschreibt numerische Methoden, komplexe
Gamma-Spektren, wie sie mit Vielkanalanalysatoren oder meßwert-
erfassenden Computern aufgenommen werden, zu analysieren. Das
Hauptgewicht der Analyse soll auf der Korrektur der Spektren
auf Einflüsse der Meßapparatur liegen.
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Fig. 1 : Ablauf von Messung, Korrektur und Auswertung
Bei den gemessenen Werten handelt es sich um vom Detektor ange-
zeigte und vom Analog-Digital-Umsetzer (ADC) digitalisierte Im-
pulshöhen. Daraus wird nach der Akkumulierung im Rechner ein Spek-
trum: Häufigkeit der Ereignisse je Impulshöhenkanal.
Die Korrektur hat in erster Linie folgende Aufgaben:
Umrechnen der Impulshöhen in eine Energieskala, Berücksichtigung
der statistisohen Sohwankungen der Kanalinhalte in geeigneter Wei-
se und Bestimmung der Intensität der Linien (Peaks) t deren analy-
tische Gestalt infolge verschiedener. Wechselwirkungen in der Meß-
apparatur sehr unterschiedlich sein kann. Bei Mehrparametermessun-
gen kommen Verknüpfungen zwischen den einzelnen Meßwerten in Frage.
Bei Messungen, die mit Li-gedrifteten Ge-Detektoren durch-
geführt werden, können Linienbreiten in der Größenord-
nung von 1 keV (ohne Berücksichtigung des Rauschens im
Verstärker) erreicht werden. Die gegenüber NaJ(Tl)-Szin-
tillationszählern stark verbesserte Genauigkeit verlangt
eine genaue Korrektur von Nichtlinearitäten und macht
weiter die Analyse schwacher oder überlappter Peaks aus-
siohtsreicher.
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Wir sehen von Korrekturmöglichkeiten, die durch Hardware durchge-
führt werden können, ab und ziehen auch die Möglichkeit einer Rück-
kopplung von der Auswertung in den Meßvagang nicht in Betracht. Dann
werden Korrekturen an drei Stellen durchgeführt: am einzelnen, vom
ADe gelieferten Meßwert, am akkumulierten Spektrum und nach der Re-
dulttion auf physikalisch interessante Größen (z.B.Linienintensitäten).
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Fig. 2 Die drei Phasen der Korrektur von Meßdaten
Die 1. Korrektur ist dann möglich und sinnvoll, wenn die Ursachen
der Modifikation des Meßwertes analytisch angegeben werden können
(z.B. Impulshöhe - Energie - Beziehung).
Auf Korrektur 2, die statistisch beschreibbare Prozesse erfaßt,
soll hier in erster Linie eingegangen werden, da hier im allgemei-
nen das Verhältnis des Erfolges zum Aufwand der Rechnung am günstig-
sten ist. Sie umfaßt Skalentransformationen und Analysen der Spek-
tren nach Methoden, die die Fehlerquadratsumme minimieren (Least
Squares Verfahren). Wichtig ist die Wahl der Anpassungsfunktionen.
diese werden näher untersucht werden /5,11,13,16.1.
Die 3.Korrektur wird für Verfälschungen des Meßergebnisses angewen-
det, die durch den ganzen Rechenprozeß verfolgbar weitergereicht
werden (z.B. Peak/Total-Verhältnis - Korrektur) ['151.
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2, Einzelvort-Korrekturen
Die vom datensammelnden Gerät aufgenommene Information (z,B.Impuls-
hohe) hat die Gestalt
1\ A
(1) )(Wj - X (E" ,E t , , .. / r",p'Z./" 'I Wi)
"-
Dabei sind: Ek. die mit statistischen Fehlern behafteten Energie-
werte (aus verschiedenen Detektoren)
r~ Detektorparameter, die zu nicht statistischen Feh-
lern von E bzw. X führen t und
Wj detektorunabhängige Parameter (z.B. räumliche Stel-
lung, Zeit).
An d1eser Stelle kann der Einfluß der Pk beseitigt und Verknüpfungen
der fj berechnet werden (z.B. Summen oder Differenzen).
1\ "
(2) T(pt) XWj (E K ,re) ~ YWj ( EI<)
1~.e~n
Die Transformation T ist eindeutig. Sie kann z,B, angewendet
werden, wenn die Energie nicht linear von der Impulshohe abhängt und
das über die Energieskala aufgetragene Spektrum während der Messung
auf einem Bildschirmgerät beobachtet werden soll.
z,B. : 2-
(3) ~ i '= tt -1- b Xi + cX;
Des ofteren treten ähnliche Probleme bei Teilchenspek-
tren auf (die z.B. in Koinzidenz zu Gammaquanten gemes-
sen werden).
Bei der Messung von Gamma-Strahlung bei Kernspaltung
müssen z.B. aus den Energien der Spaltbruchstücke die
Massen berechnet werden, um das koinzidente Gammaquant
richtig zuzuordnen. - Eine andere Anwendung ist die
BestiJlmUDg der Teilchenart bei (n,x) Reaktionen auf
Grund euer AE/ÄX Beziehung [6 t 7.7.
5Vom Standpunkt der automatischen Datenverarbeitung her gesehen
sind dies typische On-Line-Rechnungen, die schritthaJ.tend mit der
Messung durchgeführt werden. Die für eine Umwandlung zur Verfügung
stehende Rechenzeit ist umgekehrt proportional zur Zählrate der
Messung. Bei Mehrfachkoinzidenzmessungen sind im allgemeinen die
Zählraten so gering, daß diese Rechnungen auch mit kl.eiDen Rech-
nern on line durchgeführt werden können. Abbildung 1 zeigt den
Ablauf' der BerechnUng der Massenverteilung bei einem KernspaJ.tungs-
experiment als Beispiel.
~, Korrekturen am Spektr1i1Dl (Unscramblhg)
3,1. Allgemeines
Linienspektren werden bei der Messung mit der Auflösungsfunktion
des Detektors gefaltet. Die Auflösungsfunktion ist bestimmt durch
die Art der Wechselwirkungent die das gemessenen Quant mitmacht
und durch Binflüsse der Elektronik der Meßapparatur.
Näher soll hierauf' die Entfaltung von Spektren eingegangen werden,
die mit
a) NaJ(Tl) - Szintillations- und
b) Li-gedrifteten Ge-Detektoren
gemessen werden.
Mathematisch formuliert lautet das Problem:
-+00
(4) N(k) :r JY (t ) . A(EI [I<] ) dr
_00
wobei N(k) die gemessenen Kanalinhalte,
Y(E) die zu berechnende "wahre" Ltnienintensität und
A(E,i\!) die Auflösungsfunktion (response funation)
ist. Sie gibt an, wie sich eine Intensität der Größe Eins bei Ener-
gie E auf die diskreten Kanäle k verteilt <i%? = größtes Ganzes).
6Unterteilt man auch die Energieskala in diskrete Stufen, so kommt
t
man zur Gleichung
Zur Lösung dieses Gleichungssystems ist die Kenntnis von A notwen-
dig. Bei den genannten Detektortypen muß A für bestimmte k aus
Eichmessungen mit monochromatischen Linien bestimmt werden, die
fealenden Werte sind zu interpolieren.
Die statistischen Schwankungen der Kanalinhalte können analytisch
nicht beschrieben werden.
Abb. 2 zeigt eine typische response functioneines
NaJ(Tl)-Detektors bei 2230 keV. Die Auflösungsfunlt-
tion von Halbleiterdetektoren besteht aus schmalen
Linien der in Abb. 3 (in vergrößertem Maßstab) ge-
zeigten Form über einem ebenfalls stark strukturier-
ten "Untergrund,r. Mit einer Anti-Compton-Anordnung
kann er jedoch fast ganz unterdrückt werden f'tV.
Die Linienbreite setzt sich aus einem elektronik-
abhängigen und aus einem detektorabhängigen Term
zusammen, dieser ist etwa der Quadratwurzel aus der
Energie proportional f1 zl.
,
(5a) h = (h ~le,< + C. ~ ) 1:
Die Verbreiterung an der niederenergetischen Seite
ist unter anderem auf sekundäre Teilchen zurückzu-
führen, die aus dem Detektor entweichen.
Für den Fall beliebiger Linienspektren sind dem Autor keine Entfal-
tungsverfahren bekannt, die Gleichung (4) nach Y(E) zu lösen. Dies
liegt am unstetigen Kern der Integralgle~chungund an den atatisti-
sehen Schwankungen, die zu Oszillationen der Lösungsfunktion führen.
7Algorithmen, die Gleichung (5) lösen, treffen auf die Schwierigkeit,
sehr große (OrdDlUlgszahl = Anzahl der Maßkanäle) ud schlecht kondi-
tionierte Matrizen zu verarbeiten.
3.2. Least-Squares-Verfahren
In der Praxis greift man deshalb auf ApproximatioBSverfahren zurück,
die im Prinzip immer auf die Minimier'Wlg der StmiJiie der Abweichungs-
quadrate der angenäherten Werte VOB den Meßwerten hinauslaufen.
Man geht folgendermaßen vor:
Aufstellen der response function für eine Linie
) . A - Ace-Eo )1-z.B. Y(E - ·e
Pr0 beweiser Ansatz des Spektrums als Summe von Ausdrücken
\"') 2-
V () ~ A -~; (6'- '=oi)I~ t = Li' er .
•-1
Variation der Parameter A;,E'Ot,A.i, so daß
(6)
g(E) sind Gewichtsfaktoren, die der Genauigkeit der entsprechenden
Meßkanäle proportional sind. Die Minimierung' des Ausdrucks (8) muß
iterativ erfolgen, weDl'l wie etwa in (6) und (7) die Funktionswerte
nicht linear von den Parametern abhängen.
Der gesamte Least-Squares-Fit kann auch iterativ durch-
geführt werden, indem im SpektrWll zunächst signifikante
Linien gefittet und abgezogen werden und das Restspek-
tr1llll in ähnlicher Weise weiterbearbeitet wird. Da die
Linienform bei E) E
o
leicht zu approxim1eren ist und
die Ordinatemferte zudem stark abnehaut wird dieses
Verfahren meist am hochenergetischen Ende des SpektrWllS
beginnend durchgeführt.
8Alle diese Verfahren, deren Ziel es ist, das Spektra a.uf eine
Tabelle Zlil reduzieren, die Energiewerte und Intensitäte. der
Id.nien enthäl.t, sind in 2 Phasen zu lIlnterteilen.
3.,.1. Vorbereitung und Bestimmung der Ausgangsparameter
Für das Least-Squares Verfahren werden für alle zu berechnenden
Parameter Startgrößen benötigt. Je näher diese am späteren Ergeb-
nis liegen, umso schneller konvergiert die Rechnung. Auch die
Größe der Fehler kann von den Ausgangswerten abhängen. Vor allem
die nicht linear eingehenden Parameter (besonders ,1
0
in (6) ) soll-
ten glIlt geschätzt werdene (für das Folgende vergleiche Abb.~
F1ußdiagrammdes Karlsruher Spektrenanalyseprogrammes).
Die Bestimmung der Ausgangswerte kann durch Rechnung per Hand oder
durch Algorithmen geschehen. Die erste Methode ist mühsamer. liefert
aber bei komplizierten Spektren (Abstand der Id.nien <Breite der
Linien) und schlechter Statistik (die Peaks vortäuscht) bessere
Werte als automatische Verfahren. Geaade dieser Punkt führt logisch
oft auf Zeichenerkennungsprobleme, bei denen eine gewisse Fehler-
rate nicht vermeidbar ist. Al1e praktisch erprobten algorithmischen
Verfahren sind Methoden mit 70 bis 90 %Treffsicherheit ~t1.
3.3.2. Least-Squares-Fit
Sind die Anpassungsfunktion und die Anfangswerte für die Parameter
bestimmt, so kann mit dem Verfahren der kleinsten Fehlerquadratsum-
me ein (lokales) Minimum von (8) und damit ein Satz verbesserter
Parameter ausgerechnet werden. Eine Entscheidung, ob das gefundene
Minimum das absolute im gesamten Parameterraum ist, ist nicht mit
Sicherheit möglich. Ebenso kann man den Fehler der gefitteten Wer-
te nur unter der Voraussetzung angeben, daß die errechneten Werte
für die Parameter in der Umgebung des gesuchten MinimWllS liegen N.
9Das Beispie~ in Abb. 5 zeigt, wie ein Spektrum unter
verschiedenen Voraussetzungen gefittet werden kann.
Es gibt mehre~e LöslU'lgen, bei 8ch~echter Statistik ist
die "richtige" oft nicht festzuste~~en. Die berechneten
Fehler beziehen sich auf das gefundene ~okaJ.e Minimum.
3.4. Praktische Durchführung
Die folgenden vier Fragen sind vor Begirm der Rechnungzl1 k~ä1"en. Sie
betreffen beide Arten von Gamma.Detektoren.
3.4.1. We~che Funktionen werden zur Anpassung verwendet?
Hier kommen entweder analytische Funktionen oder punktweise (aus Eich-
messlUlgen) gegebene Kurven in Frage. Für die numerische Behand~lUlg
sind beide Angaben gleichwertig, es ist nur maßgebend, daß die Werte
von Parametern abhängen, deren Anzahl insgesamt kleiner ist als die
Anzahl der Kanäle im Spektrum. Analytisch gegebene Funktionen gestal-
tendie Programmierung einfacher.
Je kleiner die Anzahl der Parameter ist, desto günstiger sind Rechen-
zeit, Speicherbedarf und Konvergenzverhalten. Günstig ist es, Parame-
ter.wi.e UntergrlUld oder Linienbreite, die sich wenig ändern, glob~
(für mehr als nur eine Linie geltend) anzunehmen. (Die AnzahJ. der
Parameter ist gleich der Anzah~ der g~obalen Größen p~us Linienan-
zah~ m~ Anzah~ der Parameter pro Linie.)
3.4.2. We~che Eingabegrößen müssen vorgegeben werden?
Die Startwerte für die Parameter können entweder vorgegeben, durch
besondere Algorithmen aus dem Spektrum bestimmt oder aus anderen
Parametern berechnet werden (z.B. Linienbreite als Funktion der Ener-
gie).
Für praktisch vorkommende Spektren sind A~gorithmen zur Bestimmung
von lUlgefähren Peaklagen (damit auch der AnzahJ. der Peaks) und Halb-
wertsbreiten sehr umständlich und nicht sicher bei über~appten Li-
nien oder sch~echter Statistik. UngelW1:a Pea1&l.ge.n sOn 'bei den verf'üg-
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baren Verfahren vorgegeben werden, Halbwertsbreiten können berechnet,
Amplituden per Programm geschätzt werden. Dies ist gleichbedeutend
mit einer rein quantitativen Analyse des Spektrums.
3.4.3. Welche Gewichte werden den Meßwerten gegeben?
Das Gewicht jedes Meßwertes, das angibt, wie gut der Fit an dieser
Stelle sein soll, ist nach statistischer Theorie 1 / YKanalinhalt
(Poissonverteilung). Zum statistischen Fehler kommt jedoch einer
hinzu, der darauf zurückzuführen ist, daß die zur Anpassug verwen-
deten Funktionen (vor allem was die Aussage über den Verlauf des
Untergrundes betrifft) nicht voll mit den physikalisohen Gegebenheiten
übereinstimmen. Ein Ansatz mit konstanten Gewichten gibt gute Ergeb-
nisse und ist bei Spektren mit starkem Untergrund vorzuiehen. Mar-
kante PeakstrUkturen werden auf diese Weise besser angepaßt an Be~
Der Fehle%"
(8a)
ist
reiche mit geringen Kanalinhalten.
des Ausdruckes (Y~&& (E) - '(re t:)) aus Gleichung (8)
A
-
ß Y~~"s + ß Yr ~ Yll'le~s 1- C.O~!t
wobei über die Größe des zweiten Terms wenig gesagt werden kann, im
allgemeinen ist er aber nicht kleiner als der statistische Fehler.
3.4.4. In welche Teilprozesse soll die Anpassung zerlegt werden?
Da die Energie - Impulshöhe - Beziehung nie ganz linear ist, muß
sie für Präzisionsanalysen gesondert berechnet werden. Linien be-
kannter Energie müssen im Spektrum vorhanden seiD oder eingeblen-
det werden können. Im gleichen Durchlauf ("Eichphasen) ist es gün-
stig, auch die Linienbreiten und sonstige, die Linienform bes~im­
mende Größen als Funktionen der Energie zu berechnen.
Bei der eigentlichen Fitphase sollen F.roglichkeiten, das Spektrum
in voneinander unabhängige Teile (in einem Teil dürfen keine Im-
pulse liegen, die zu einer außerhalb liegenden Linie gehören) zu
zerlegen, immer ausgenützt werden. Die Anzahl der freien Parameter
pro Rechengang wird so vermindert, was zu besserer Konvergenz der
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Least..squares-Fit Programme une! zu Ersparnis an Recb.enzei.t und Kern-
speicherbedarf führt. Hierzu sind zwei Methoden zu empfeh~en:
a) Abschälen des Spektrums vom Ende hoher Energie her und
b) Zerlegen in GruppEul, die eine beschränkte Anzahl Peaks ent-
ha1ten.
Das erste Verfahren ist nur für Spektren mit sehr guter Statistik
geeignet. da sieh der Fit immer nur über wenige Kanäle ( = eine
Peakflanke) erstreckt. In diesem Bereich dürfen auch keine schwa-
chen. über1appten LiD.ien Liegen. Vor al1em für Ha1ble:i.terspektren,
die meist gut getrennte Linien bzw. Liniengruppen haben, ist die
Zerteilung in mehrere Teilspektren günstiger (siehe Abb. 1 ).
2.5, NaJ(Tl)-Detektoren
Spektren, die mit NaJ(fl)-Detektoren aufgenommen wurde~, bieten in-
folge der großen Linienbreiten und des starken Untergrundes ein sehr
komplexes Bilde Die Analyse des Spektrums als Summe von Gaußkurven
ist nicht immer möglich.' Genaue Ergebnisse können nur dann erreicht
werden, wenn die Linien gut getrennt sbd und einzeJ.n unter Annahme
eines exponentiell abfallenden Untergrundes gefittet werden können.
Unter diesen Voraussetzungen und bei guter Statistik sind die Fehler
in de1"Peakfläche unter 5 %zu halten, die in der El'1ergielUlgabe unter
1 %der LiD~enbreite.
Küssen in einem NaJ(Tl)-Spektrum auch schwache und nahe benachbarte
Linien analysiert werden, so karm aueh mit gleichzeitiger Analyse
mehrerer Peaks gearbeitet werdeno Die sekundären Linien (Esoape-Peaks
ete,,) werden ohne Zusammenlumg ndt dem. Ph.otopeak analysiert. Du An-
teil der Comptonstreuung liegt imüntergrund. Im Mittel wurden hier
bei einem Peak-Untergrund-Verhältnis v~n 1 : 1 Genauigkeiten von
5 bis '10 %der Lini~nbreite für die Energie und von 5 bis 20 %für
die PeL~fiäche erreicht.
Abbildung 8 zeigt ein mit einem. NaJ(Tl)-Detektor aufgenommenes Spek-
tru~ der Reaktion Fe57(n,~)Fe58 und die Ergebnisse d~r Intensitäts-
analyse ..
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3.6. Li-gedriftete Ge-Detektoren
Die Auflösungsf'\U1ktion von Ge(Li)-Detektoren zeigt getrennte Linien
(Photopeak, Single-, Double-Eecapepeak), der Untergr1Ul.d läßt sich
bei Verwendung einer Anti-Compton-Anordnung über weite Bereiche als
Gerade darstellen. Die Linienform ist eine auf der Seite niedriger
Energie etwas verbreiterte Gaußkurve (siehe Abb.3) 12,1;7 •
Für diese Linienform mußte eine Funktion gefunden werden, die gut
an alle Linien des Meßbereichesangepaßt werden konnte und nicht
zu viele freie Parameter aufweisen durfte. Eine Reihe von Funktio-
nen wurde an monochromatischen Gammalinien im Bereich 100 bis 3000
keV erprobt; unter anderen Gaußkurven, die mit Korrekturtermen mul-
tipliziert wurden, sowie solche, die additive Terme (Polynomausdrw.
ke bzw. Ausdrücke der Art oe... (~- +~V\r. [6(i:-E:o )) )
enthielten. Der nie4erenergetische Ausläufer ließ sich am besten
jedoch mit einem exponentiell abfallenden additiven Term anpassen,
dessen Amplitude sich mit zunehmender Energie ändert.
Der Ansatz für die Linienform eines Halbleiterpeaks lautet (siehe
Abb. 6) :
Xo Lage des Maximums
'(-0 Amplitude des Maximums
h Halbwertsbreite
x...., = (Xo- h) -)(~
> ° für x < 0m
=. 0 für x ~ °m
Die Linienverbreiterung hat die Gestalt z 0 exp (-z) ,wobei z
in Einheiten der Halbwertsbreite gemessen wird. Alpha liegt im
allgemeinen zwischen 0,06 (bei 100 keV) und 0,30 (bei 3 MeV) und
ist eine monoton steigende Funktion der Energie. Andere Modifika-
tionen werden nicht vorgenommen. Arbeitet man auf diese
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Weise, sind für jede Linie 4 Parameter zu bestimmen: Energie, Ampli-
tUde, Linienbreite und "Unsymmetrie tt (O().
Erprobt wurde ein Programm für den IBM 7074 Computer (10 k Wörter
Kernspeicher). Die Energieskala wird auf Grund von bekannten Eich-
linien als Polynom 4.Grades in den Impulshöhen bestimmt. Linien-
breiten (nach Gleichung 5a) und Unsymmetriefaktoren (als Polynom
2.Grades in der Energie) werden ebenfalls als Funktionen der Ener-
gie berechnet, so daß beim Least-Squares~Fit nur noch Energien und
AmplitUden der Peakmaxima und die Höhe des Untergrundes an zwei
Punkten im Spektrum (zwischen denen linear interpoliert wird) als
freie Parameter auftreten.
Der Fit selbst kann in einem Rechengang bis zu 6 Linien anpassen.
Eine wesentlich größere Anzahl würde die Rechenzeit stark erhöhen
und die Genauigkeit ungünstig beeinflussen. Die Gewichte werden
für alle Meßkanäle gleich eins gesetzt. Berechnet werden Energie
und Fläche jedes angegebenen Peaks mit ihren mittleren Fehlern.
Ist die Ansprechwahrscheinlichkeit des Detektors als Funktion der
Energie bekannt, kann sie automatisch berücksichtigt werden.
Der Gesamtfehler der Energieangabe setzt sich aus dem Fehler in
der Eichung und dem Fehler des Fits zusammen. Zum Eichfehler tra-
gen bei die Unsicherheit in der Energieangabe der Eichlinien und
die Differenz zwischen der angegebenen Energie für die Eichlinien
und der aus der Energie-Impulshöhenbez~ehungerrechneten. Für den
Fit muß der angegebene statistische Fehler mit der sogenannten
"Güteziffer" =
Fehlerquadratsumme des Fits
Summe der statistischen Schwankungsquadrate
multipliziert werden, die im großen und ganzen angibt, ob die an-
gepaßten Kanalinhalte innerhalb der statistischen Schwankung der
Meßwerte liegen. Güteziffern, die sehr viel größer als 1 sind,
deuten auf Fehler in der Annahme über die Anzahl der Linien in die-
sem Spektrenabschnitt hin.
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Erprobt wurde das Verfahren an den Gamma-Spektren von
n 168(n,<t'> n 169 ,-Er166(n'k"> Er167 und Fe57(ntf>Fe58.
Die erreichte Genauigkeit war besser als 100 eV im Ener-
giebereich unter 1 MeV und besser als 1 keV im Bereich
bis 10 MeV f4,1Q/ (siehe Abb.? - Gesaatspek'brwa, Abb.10
- Ergebnisse der Anpaasung von zwei Ltaiengruppen aus
dem Spektrum und Abb.9 - Plot der gefitteten Werte der
ersten Grltppe) •
Wichtig für die Bestimmung der Energie-Impulshöhen-Bez~e­
hung und die der Linienparameter (Halbwertsbr.ite, Un-
symmetrie) ist es, isoLierte EichliBien zur Verfügung
zu haben, da Fehler, die auf falsch geeiohte globale
Spektrenparameter zurückgehen, später nicht mehr korri-
giert werden können.
Bei stark überlappten I.d.Jrl.en liefert das Programm Erg.büsse, die von
..der Wahl der Startwerte abhängen. Zudem ist das Minimum iron'( oft
nicht mehr dem physikalisch sinnvollen Parametersatz zuzuordnen. In
solchen Fällen muß man die Liniengruppe mehrmals mit verschiedenen
Anfangswerten rechnen oder von der Möglichkeit Gebrauch machen, die
Größe des SpielrallJl1eS für die Variation der Parameter e:1nzuschränken.
Insgesamt ist das Verfahren der kleinsten Fehlerquadrate zuverlässig
und einfach zu handhaben, W~DD es unter genaur Kontrolle der Zwischen-
ergebnisse - dies geschieht hier teilweise algorithmisch, indem die
Einhaltung von Plausibilitätsgrenzen überwacht wird, und teilweise
durch den Benutzer - durchgeführt wird.
4. Korrekturen nach der Intensitätsberechnung
Wenn interessierende Größen nur aus der Messung mehrerer Spektren
unter verschiedenen Bedingungen (räumlich, zeitlioh, Probe/Unter-
grunc1) eneclmet werden können, sind Korrekturen zu diese. Zeit-
punkt durchzuführen. Man muß hierzu den Einfluß. von Meßparametern
(z.B. Detektorgröße, Kollimierung) aut die Intensität der Linien
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berechnen können, was vielfach weniger mühsam ist als die Korrektur
der Spektren, da die Da~en bereits komprimiert sind. Allerdings berei-
tet die Verfolgung der Fehlereinflüsse durch den gesamten Auswertepro-
zeß oft große Sch~erigkeiten.
Beispiel: Winkelkorrelationsanalysen - für jeden unter-
suchten Übergang liegen Inteuitätswerte (die mit Leut-
Squares Verfahren berechnet wurden) in Abhängigkeit vom
Winkel, den die Detektorenleinschließen, vor. Diese Wer-
te werden durch Kugelfunktionen angenähert:
(10) l K = 10 +OG,t' ~(cosj;) + CXIt· p~(GO.s ~)
-1 , K < A""iCtl..l d. ~;,,~l
Da Detektoren und Probe räumlioh ausgedehnt sind, müssen
die m.it (10) errechneten IX; korrigiert werden. Hier i.st
der Einfluß der Probe-DetekteI' .Anordnug anaJ.ytisch bis
zu den (Xi verfelgbar. Wichtig ist, daß an dieser Stelle
auch alle anderen Beeinflussunge~ des Ergebnisses, ~e
Untergrundschwankungen. ZentrierungsfehJ.er (die den Öff-
nungswinkel des Detektors beeinflussen) und Absorption
der Strahl\1Dg in Probe UDd Detektor beriicks:lchtigt wer-
den (siehe Abb.11) ~27.
2. Schlußfolgerungen
Zur Korrektur und quantitativen Auswertung von Gamma-Spektren stehen
eine Reihe guter numerischer Verfahren zur VerfügUDg. Die Entsohei-
dung. welche Methoden einzusetzen sind. kann jedoch kaum auto2llati;isch
getroffen werden. Man muß ein genaues MI_ über die einzelnen Stör-
faktoren haben und die Größe ihres Einflusses abschätzen können (kei-
ne Fehler 2.Ordnung wegkorrigieren, w&rm größere nicht berücksichtigt
sud), In der Pra:ds bietet ein gutes Least..squares-Fit Programm zu-
sammen mit Routinen, die die Datenverarbeitung erleichtern (z,B,Plot-
ten) t oine in sehr vielen Fällen ausreichende Mögl1chkeit zur .Analyse
Ton Gamma-Spektren. Spezielle Routinen werden es in bestimmten Fällen,
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besonders be~ MehrparametermessUDgen, ergänzenmüssene
Auf dem Gebiet der qualitatiTen Analyse Ton Spektren (Erkennen Ton
Peaks) ist darüber hinaus noch viel Arbeit zu leisten. Allerdings
erscheint mit der Entwicklung dialogfähiger DatenTerarbeituagssyste-
me der vollautomatische Algorithmus weniger effektiT als Analysen,
die unter laufender Wechselwirkung zwischen Mensch und Maschine statt-
finden. Hier kann eine wirksame Arbeitste~lung durchgeführt werden,
in der der Physiker qualitatiT analysierende Funktionen übernimmt.
Eine Erweiterung der beschriebenen Programme in dieser Richtung ist
geplant.
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Anhan,
BescJlreibm des Fortraa-PI'opumes GIFI!
(siehe Abbilduns ,. 1Dlcl Ue Pr.pB••J" .te :1a AaseUuß aa Ue Be-
schreibung)
1. Allgemeines
GSFlf ist ein Pregramai das zU%" Analy.e veD Ga_aspektren die.t,
Ue mit Natriumjodi'" oder Halble1tercletektor•• gem••••• W1D"cl.l1.
Es kann jedocll. auch zur AlISWertug beliebi.ger Spektren verwenclet
werden, wenn di.e Peaks durch Gauß' sehe Normalvert.Uuge. du-
gestellt werden können.
2. Arbe:ltswei.se
Das Programm ist :tndrei PhaseD (Ei.ngabe, Besti.mmung allgemeiner
Größen im Spektrum, AnpauUDg der Peaks) 1Dltertei.lt, di.e beliebig
mi.tehandel' kombi.n:Lert und zyklisch riederholt werden kBnnen. Au-
ßerdem sind zwei. Modi. (Normal- und Spezi.almodq vorhanden, tietie
AUS1fahl. ermBglichen, entweder mi.t geringer Eingabe auszllkommen oder
detailliert in den Programmablaut einzugreifen.
2.1. Steuerroutine
Sie verarbe:1tet den Prograu8 ne:1.1UIg8ind:Lkator (IND), der Ue aus.
z1ltiilare.de. Phas•• angibt, imcl steurt 4e. Ablauf des PrograJllJU.
IBD uot ebe Z:iffeJ'D.folp, Ue s1cll. zu_euet.t a1l8 +1 für Looh-
karte.e1D.gabe oder -1 für BaDde1ngabe. a1l8 2 weJ1Jl E10hUS ....rlanct
wir4, aus 3 für fit TOn Halbleiter- bzw. ,. VOD 1fatrl1llljo41d.spekbe.
_cl aus " weu ebe .eu Aaalyse &D.gescll.lo••eDwerde•••n. 1full
Ba End.. TOD IND ruft da. Spe.:f.a1mo4u auf.
2.2. Phase 1 - Dateaautbereit1l1&B
Di. lIeß4ate. (Ka!laJhlha1te) wer4e. TOD Loohkarte. 0.01' Mape..baad
e1agGlesen imd auf li1ätergrund1gei.cher abgeleBt. wo .~e tb 4eD
we:1tere. Programmablaut zur Verfügag stehen. Eb so gespe10llertes
Spektrum kann Von mehreren Programmdurchläuteaverarbeltet werde••
22.3. Phase 2 - E~chung
In. d:ieaer Phase werdell Ue Energi.e...Impulshne..-Bez1ehu.g aow:l.o die
Linientorm ermittelt. Dies geschieht durch Anpassung von Linien
bekannter Ener~e (von deneD EDergi••d ungetähre c Kanallage ange-
geben werden müssen) oder durch Angabe ve. zu_engehörenden Werten
von Energ1.et Impulshöhet Halbwertsbre:ite ud Unsymmetr:ieker:rektur-
faktor. Als Ergebnis stehen K.ett:iz:ienten t«r4:ie Funkt:ienen zur
Verfügung, die es gestatten, zu jeder ICanalnUJllJller die Energ1.et Halb-
wertsbre:ite und Unsymmetrie zu berechDeD.
2.4. Phase 3 - Fit
LirdeD des SpektrllmS, dereD ungefähre Kanallage angegebeD werdeD
muß, werdeD angepaßt und die geDaue Kanallage , EDergie ud Peak-
schein1ichkeit in Abhängigkeit VOD der EDergie bekannt, kann sie
als FUDktioD eingegeben werdeD; es wird danD auch ein Intensitäts-
wert berechnet. Auf e~nmal können SpektreDteile mit bis zu 200
Kanälen und 6 Peaks gefittet werden. Der lJntergrud WÜ"d für NaJ(lflj-
Spektren nach e%p(-). x), für Ge(Li)-Spektren linear :in.terpoliert.
3. Eingabedaten
•••• (BPK mal)
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o h IIm)
Spektr1Ul
BBD
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5 iJl IliI) { ne. E:bgabetol.ge ab IliI)
Spezia1- und Normalmodu ldbmen abwechselnd vorkommen. Di.e Eingabe-
daten hängen in beiden Fällen in gleicller Weise vom "ProgrSl!whtdi.-
katertf ab.
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Spektrum
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Progr.mmanweisug, gesohri.ebea als e:Lae FestkollDllUahl, die
sich aus +1 04er -1 t 2, , 04er "', 5 ud 0 zllS8JIIJIleuetzen
kaml.
60 Zeichea Text zur Besohri.ftwaa
Anzahl. Meßk·"äl.e (" 4(96)
Auahl der Baadsätze, cU.e auf e:LaSpektr1lJl eattallea
die 6 Keaazittera e:Laes Baadsatzes
+1 für Suchri.cht1lJ1C am Baad: vorwärts, -1 fu rickwärts
Anzahl der EichUldea (~50)
Energie }
Kaaalnummer _ der EiebJ.hien
5 Koeffizienten zur Berechnung der Energie au der Impuls-
höhe nach
_-.2 3 4E = a1 + a2.XK + ~.:xx-- + a4.XK + a5.n
2 Koeffizienten zur BereokaUDS der Halbwertsbreite aus
der Impulshöhe nach 1
~H = (b1 + b2.XK )
3 ~oeffizienten zur Berechnung der Unsymmetrie der Linie
aus der Impulshöhe nach
UN = 01 + c2.n + c,.xx:2
3 Koeffizienten zur Bereohnung der "Etficienoy" aus der
Energie nach d
EFF = (d2.E 1) / ( d, + E
6)
Anzahl der zu fittenden Spektrenabschnitte
Antaagskana1 des Spektrenabschnitts
Endkanal des Spektrenabsohaitts (lfUD .. lfAD ~ 199 )
Anzahl der Peaks in diesem Anschaitt (, 6 )
Ungefähre ( für I5 = 1 genaue ) Kanallagen der Peaks
Indikator: 0, 1 oder -1, steuert Eingabe des Bereiches,
über den sich der Fit der Eichlinien erstreokt
Indikator: 0 oder 1, bei 0 variabJ.er, bei 1 tester 11nter-
grad der Eichlinien
Indikator: 0, 1 oder -1, steuert EinJ.esea der Gew.ichte
und zusätzlicher Eichangaben für die Bestimm'W'lg der Ai t
Bi. und Ci •
I4
15
IBG1 i
1BG2i
GE:I.
GUi
GU
:I.
HZ
JK
11:1.
VB
:I.
lfPX1
lfPX2
- .5 -
Indikaters 0 oeleJ' 1, bei 0 vari.ableJ', 'bei 1 tesM"!'
Unterp"1Ul4 ia eier Fitphll8. .
IndikatoJ': 0 eeler 1. bei 0 VU'iable, bei. 1 test vorge-
geheae Kua]]age. h der Fitphll8e
Aazahl der Kanäle. übel' 41e eh Eichpeak getittet wird
(Normal. =30)
Verschiebung deI' Hitte des Eichbe"!'eiches zur Peakmitte
( + nach rechts, - Dach links, normal =0 )
Unterer1l1ld ]inks vom Peak
Unterer1Uld rechts vom Peak
Gewicht .der Idaie tür Eaergieeich1l1lC
D für Eichuag eier Balbvertsbl'eite
n tür Eichung der Uas,..etri.
.Anzahl z1.1Sätzl1cher Eichugaben, die zusammengeharen4e
Werte von Impulshöhe, Energie, Bre:l.te 1II1d UU1JlDletrie
enthalten
Nummer eier E:l.ch1:iJde t h autste:lgender Energie gezähl.t
Halbwertsbre:l.te in Kanälea
Unsymmetr:le
Unterer1Uld 1m Kanal NANF (links von der Lim.eJ1P'1lPpe)
Unterer_cl im Kanal REm> (rechts von der L:1n:leasruppe)
"--C::'
'- 6
C GSfIT HAUPTPROGRAMM
1 tALL I"PUTII10)
GO TO 5
2 CAlL PROCellO)
5 GO TO 11,2,2,4),110
4 CAll EXIT
END
7SUBROUTINE PROC{IIO)
C PRCC CAll EXECUTION ROUTINES , CALIBRATION AND FITTING
4 GO TO (3,1,2,3),110
1 CAlL EICHNG( 110)
GO TO 4
2 CALL FITlI 10)
GO TO 4
3 RETURN
END
155
156
151
150
153
154
b3
84
81
91
92
1
C
2
23
3
12
13
123
130
140
8
SUBROUTINE INPUT(IIO)
C INPUT ROUTINE FOR GSfIT y ANAlYlES PHASECARD, REAOS SPECTRUM
DIMENSION NTEXT(12),KFlO(4100l,ZFlOt4100)
COMMON O(1588l,IPH,NTEXT,IUG,IWOH,IBAS,IFX,IPB
EQUIVALENCE(KFLD(1),ZFLO(1»
700 REWINO 1
REAO(8,40) INO
200 READ(8,5D) NTEXT,KMAX
WRITE(9,4)NTEXT,KMAX
WRITE(9,6) IND
IEXIT=f.)
IPH=O
I aAS=1
IWDH=l
IWK=l
IF(IND)155,155,156
IWK=2
INC=-IND
IF(IND-l0*(INO/l(»15r,151,150
IBo4S=2
iNO=iNDilC
IF(INO-I0*(IND/IO)-Sl154,153,154
IW CH=2
IND=INO/I0
IF(INO-lO*(INO/IG)-3) 81,83,84
IUG=l
GO TO 81
IUG=2
INO= INO-l
I F (I N0-2 ) 1 , 2 , 91
IF(IND-23)92,23,123
IF(INO-12)3,12,13
lEXIT=l
GO TO 123
IPH=D EICHG/FIT(RECHNGl, IPH=1 NUR EICHUNG, IPH=2 NUR FIT(LESEN)
IP}-=1
11C=2
RETURN
IPJ-;=2
11C=3
RETURN
IPH=1
GO TO 123
IEXIT=-l
CONTINUE
GO TO (130,14C),IWK
WRITE(9,7)
RE~O(8,60)(KFLO(IltI=1,KMAX)
GO Ta 145
CALL TAPE(KFlO,KMAX,IIG)
C
145
302
3;::3
301
10
32
5
30
4
6
7
4~
5'.)
6C
9
IF(IIG-4) 145,30,145
7074 ABFRAGE, OB GLEITKOMMA
If(KFlO(KMAX)-20000C0000) 3(1,302,302
00 303 I=2,KMAX
KFLO(I-l)=ZFLO(I-l)*ZFLOIKMAX)
00 10 L=I,17
lA=256*L-255
LE=256*L
WRITE(l)(KFLO(LL),LL=lA,LEJ
CONTI NUE
00 5 L=1,4096
KF LO (L J =0
IF(IEXITl),23,3ü
l1C=4
RETURN
FOFMAT(lHl,12A5111H ,I4,8H KANAElEII)
FORMAT(lH~,11HPHASENFOLGE,I7/)
FORMAT(18HCLOCHKARTENEINGAeE/)
FORMAl( 16)
FORMAT(lX,12A5,lX,15J
FORMAT (8 I Ifj)
END
10
SUBROUTINE TAPE
C BANDEINGABEROUTINE IST MASCHINENABHAENGIG
RE1URN
END
11
SU8ROUTINE EICHNGeII0)
C FITS FOR SElECTED CAll8RATION LINES ARE MADE
01 MENSION NBReSOJ, 18G1(50), 18G2e SO) ,FlDe200 1,8MU 50) .NV( SOl
COMMON ND, V( 200) ,P(20G) ,NX,NXG,XUS ),FF,AUS) ,NB,NBG.NF,ChPF,FV( 15
$) ,FFVt S), NT ,PARI t 200) ,AlISTe50,4) ,lLISTe5, 31, 18FC 512) ,NE, Fl e50,4)
COMMON IEX,NTEXTC12J,IUG,IWDH,I8AS,IFX,IP8
EQt.1IVAlENCEeFlOe 1) ,FLU,I»
EXTERNAl SUPERI
CAll OVERFLtJ)
IFeJ-l) 100,101,100
701 WRITEt9,702)
102 FORMATCZOH ACHTUNG UEBERlAUF /)
700 CONTINUE
REWINO 1
REAOtS,UNE
1FtNE) 13,73,74
74 REAOCS,6)CAlISTtI,I),AlISTtI,Z),I=I,NE)
00 40 1=I,NE
NV (I' =0
40 N8Rt I) =30
73 11=0
IZ=O
13=0
14=0
15;:0
GO TO e30,ZO),I8AS
ZO If(IEX)IZ0,IZ0,130
lZ0 REAO(S,I)Il,IZ,13,IFX,IPB
WRITEt9,44l11,IZ,13,IFX,IPB
GO TO 140
130 REAO(S,1'Il,I2,I3
WRITE(9,4S)ll,12,13
140 IF(ll,22,21,2100
2100 REAOtS,l)(NBR(Il,I=l,NE)
GO TO 21
22 REAO(S,l'CNBR(I),NVeIl,I=I,NE)
21 IFCI2)23,23,24
24 REAO(S,I)(IBGl(I),18G2(I),I=1,NE)
30 CONTINUE
23 IFtNE)10,70,11
70 IFeI3)72,99,99
71 WRITEt9,4'NE
00 10 J=l,NE
JJ=J
REWINO 1
NVI=NVCI)
NO=NBRtJ)
NSF=eALIST(J,2)-FlOATeNO/2-NVI»/256.
IFCNSP)99,ll,IZ
12 00 13 K=I,NSP
12
13 REAoll){IBfCKK),KK=l,256J
11 REAOHl UBFCKK},KK=1,256}
REAo(1)(IßFCKK),KK=257,512)
15 KANF=AlISTIJ,2)-FLoAT(ND/2-NVI)-256.*FloAT(NSP)
00 11 K=l,No
KAlT=KANF+K
YIK)=IBf(KAlTl
PARUK) =K
17 P( K)=I.
NX=6-Z*I2
NXG::::NX-4
N02=NDI2
FVIS)=O
FV(6)=0
Xl l)=YIN02)
X(2)=.01
X(3)=NO/2-NVI
X(4)=.Ol
IFU2'35,35,36
35 XIS)::::YHl
X( 6) ::::YINO)
GO TO 31
36 XI 5)=IBGH J)
X(6) ::::IBG2(-J)
31 CONTINUE
CAll SQOFT411,O,O,SUPERl)
YMAX=O.
00 260 K=l,NO
If(V(K)-YMAX)Z60,2~C,262
262 YMAX::::Y(Kl
260 PARl(K)=PARIIK)+AINTIAlISTIJ,2J)-FlOAT(ND2-NVI)
CAll PlOTA(PARl,y,No,1,9,l,O,O,1,PARll~oJ,PARlll),.12S,AINTIYMAX/
$ 225.+1.)*250.,O,0,O,JJ,l,AINT (PAR1(1)+1.),10.,PARl(No J,4HF9.2,
$1,-1,1,1,0,0)
YSUM=O
00 110 K::::l,No
YSUM::::YSUM+Y(K)
CAll SUPERUK)
HO YIK)::::FF
CAll PlOTAIPARl,V,ND,2,O,1,2,O,O,O,D,O,0,O.0,O,O,O,O,O)
Q=Q/Y5UM
X(3)::::AINTCAlISTIJ,2»-FLOATIN02-NVI)+X(3)
BM=SQRT(2.17/XI2»
FVIZ)=BM*FVIZ)*.5/X(2)
WRITEI9,2)Xll',8M,IX(K'jK=3,6),Q
WRITEl9,3'(FVIKJ,K=l,6J
X(2)=SQRTI2.71IXI2')
IFIQ-50.l 300,301,301
301 FUJ,2'=0
FU J,3)=0
Fl{J,4'=O
GO TO 302
300 Fl(J,2)=FV(3,*Q
FU J,3'=FV(Z)*Q
FUJ,4)=FV(4J*Q
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302 CONTI NUE
AlISHJ,Z)=X(3)
Al IST( J,3) =X( 2)
10 AlIST(J,4)=X(4)
72 IF(I3J27,25,26
C ZUSAETZlICHE FIXE EICHLINIEN
21 REAO (8,1) NZ
00 28 J=l,NZ
REAO(8,S)JK,(AlISTtJK,Jl),Jl=1,4)
IF(JK-NE)28,28,29
29 NE=NE+l
28 CONTINUE
C GE~ICHTE WERDEN EINGELESEN
26 REAO(8,6}(Fl(J,2),Fl(J,3),FL(J,4),J=l,NE)
00115 K=1,200
IF(FlOfK»115,l15,112
112 Fl tlKJ=1.IFLO( K)
115 CONTINUE
C
25 IF(NE-3) 250,251,251
250 WRITE(9,252)
252 FORMAT(15H KEINE EICHUNG /)
403 110=1
RETURN
251 CALl EICHG2
IF(IEX)400,400,401
400 110=3
RETURN
401 GO TO (99,403),IWDH
99 110=4
RETURN
1 FO IlMAT( 518)
2 FORMATf4HOX= ,6GI5.6,lOH GUETEZ.= ,G15.6J
3 FORMAT(4H F= ,6GI5.6/)
4 FORMAT(lHO,I4,llH EICHlINIEN,18H AMPLITUDE HWBRTE,60H KANALNUMM
$MER UNSYMMETRIE UNTERGRUNDfL) UNTERGRUNDfR»
5 FORMAT(I8,(5G12.8»
6 FORMAT(8G13.8)
44 FORMAT(15HOEICHBEREICHE =,I2,20H (O=AUTOM,I=MANUEllJ/15H EICHUNTRG
$RD. =,12/15H GEWICHTE =,12/15H FITUNTERGRD. =,12/15~ PEAKLAGEN
$ =,12J)
45 FORMAT(15HOEICHBEREICHE =,I2,20H fO=AUTOM,I=MANUEll)/15H EICHUNTRG
$RD. =,I2/15H GEWICHTE =,12/)
ENe
14
SUBROUTINE SUPER1(})
CO~MON NO,Y(200),PI200),NX,NXG,XI1S),FF,AC15)
XI =1
A(S)=FLOATlND-Il/FlOAT(ND-l)
A(6)=1.-A(S)
X(2)=AMAXIIX(2),.OOOS)
CAll EICH(XI,F,X,A)
FF=F+X(S)*A(S)+XI6)*A(6)
RETURN
END
SUBROUTINE EICHfX~Y,P,A)
OI"'ENSION PI 15) ,AC 15)
XPP=(X-Pf3»*(X-PC3»
XK=EXP(-P(21*XPP)
XB=SQRT(.693/P(2»
XH=(X-P(3)+Xß)/XB
XN=I-X+P (3 )+XB) /XB
IFIXM1Z,2,3
2 IF(P(4)120,ZO,lO
3 IFIXN)4,4,20
4 IFIP(4»30,20,20
20 A(l)=XK
Y=ACl)*P(l)
A{21=-V*XPP
A(3)=V*2.*Pf2)*fX-P(3»
A(4)=0
RETURN
10 EXPIXM=EXPIXH)
A( 1) =XK-P(4) *XH*EXPIXM
A(4)=-Pll)*XM*EXPIXM
Y=Pfl)*XK+P(4)*A(4)
A(2)=-XK*Pfl)* XPP -P(4)*EXPIXM *Cl.+XM)*XS*CX-PC3»/1.386*
SPU)
A(3)=XK*P(I)*2.*P(Z)*CX-P(3»+P(4)*EXPIXH *(I.+XM)/XS*PC1)
RETURN
30 EXPIXN=EXP(XN)
A(1)=XK+P(4)*XN*EXPIXN
A(4)=P(11*XN*EXPIXN
Y=Pfl)*XN+P(4)*A(4)
A(2)=-XK*PIl)*XPP-P(4)*EXPIXN*(1.+XN)*IX-P(3»*XS*P(I)/1.386
A(3)=XK*P(1)*Z.*P(Z)*IX-PI3»+P(4)*EXPIXN*(1.+XN)/XS*P(1)
RE1URN
END
16
SUBROUTINE SQUFT4(NTEST,NREG,lIN,ANGFKT,BEOFKT,FEHFKT)
DI~ENSION Y(ZOO),PlZOD),XllS"AllS',FV(lS),FFVI5),SNl15,lS),SN1(15
1,IS),VN(lS),VNl(lS),VN2l151,XlllS)
CO~MON IMAX,Y,P,NX,NXG,X,FF,A,NB,NBG,NF,Q,PF,FV,FFV,NAUS
C LEftST-SQUARES-FIT (MIT NEaENBEOINGUNGEN) .
C
C
00 127 K=l,NX
127 Xl(K)=O .
VERB=O
NXl=NX+l
NOIM=NX+N8
RUNO=2.E-7*SQRT lFlOAT (NX*NOIM*IMAX»
ETA=.S
DIAG=I.000001
NU,.,=!)
NAUS=l
NSTEU=l
Ql =1. E38
IF(LlN}68,l,68
68 00 69 K=l,NX
69 X(K)=(\.
C
C NEUER SCHRITT
1 NU,P-'=NUM+ 1
IOAMAX=2G
IOA=O
17
FF=Y(I)-FF
Q.. ,+P( U*FF'**Z
IFIQ-QOB)11,14,14
11 00 76 K=l, NX
76 VNIK)=VNIK)+FF*P(I)*A(K)
78 00 12 K=l,NX
AP =P ( I )*Al K)
00 12 J=l,NX
12 SNIJ,K)=SN(J,K)+AP*AIJ)
IF(Q-QUN)17,13,13
C
C VERKLEINERUNG OER AENOERUNG
13 IOAMAX= MINO (IOAMAX,IDA+2)
14 IF(IOA-IOAMAX)15,40,4C
15 IOA=IDA+l
00 16 K=l,NX
16 X(K)=(X(K)+1.S*X1(K»/2.5
VERB=VERB/2.5
GO TO 2
c
17 Q1=Q
IF(NSTEU-S12D,18,20
18 WRITE(9,19)
19 FORMAT(6811 TEST DeUTET AUf PATHOLOGISCHEN FALL ODER FEHLER IN DEN
1 ABLEITUNGEN)
NAUS=6
NSTEU=l
20 IF(NAUS-Z)21,71,21
21 IF(NUM-lIN)28,43,28
28 IF(NUM-20)22,29,29
29 NALS=4
NS TEU=3
GO Ta 45
c
C BERECHNUNG NEUER PARAMETER
22 00 23 K=l,NDIM
VNl(K)=-X(K)
VNZ(K)=VN(K}
00 23 J=l,NDIM
23 SNl(J,K)=(SN(J,K)+SN(K,J»/2.
00 24 K=l,NX
IF(SN(K,K»24,3C,24
24 SNl(K,K)=DIAG*SN(K,K)
IFCNTEST-2)25,25,45
25 CALl BIPlX4 (SNl,VN,VN1,NTEST)
IF(NAUS-3)Z6,30,26
26 VERB=(J.
00 27 K=I,NX
VERB=VERB+VNl(K)*VN2(K)
Xl (K)=X(K)
27 X(K)=X(K)+VNl(K)
VERB=AMAXl(ETA*VERB,C.)
GO TO 1
C
C SONDERAUSGAENGE
18
30 WRITE(9,311
31 FORMAT!26H NORMAlMATRtX (SINGUlAER) fIX)
32 00 33 K=l,NOIM
33 WRITEf9,34}(SN(J,K),J=1,NOIM)
34 FORMAT(lH , 10E13.5)
NAUS=3
74 NSTEU=6
GO Ta 45
38 IF(NB+NXG)83,83,51
83 NS1EU=5
DA 39 K=l,NX
39 X(K)=Xl(K)-VNl(K)
GO Ta 1
c
C NORMALER AUSGANG
40 Da 42 K=l,NX
42 X(t<)=Xl(K)
43 NSTEU= MAXO (NTEST,NSTEU)
GO Ta (51,45,45,45,51),NSTEU
c
45 WRITE(9,85)NUM,IDA,Ql
WRITE(9,84)(X(K),K=1,NX)
IF(NB)47,47,46
46 WRITE(9,86)(VN2(K),K=NXl,NDIM)
47 IF(NTEST-4)49,48,49
48 WRITE(9,88)(VN2(K),K=1,NX)
49 GO TO(25,51,51,38,51,99),NSTEU
85 FORMAT (lH 16, lOH. SCHRITT 14,19H * GEDAEMPFT
84 FORMAT(6H X = 8E15.7/(6X,8E15.7»
86 FORMAT(6H BED 8E15.7)
88 FORMAT(6H' ABL 8E15.7/(6X,8E15.7»
c
C FEHLERRECHNUNG
51 Q=(;l
PF=SQRT (Q/FLOAT (IMAX+NB-NX»
00 52 K=l,NX
IF(SNl{K,K})56,52,52
52 FV(K)=PF*SQRT (SNl(K,K»
IF(NF)61,61,53
53 DA 55 I=l,NF
CAll FEHFK TC I)
AP=O.
Da 54 K=l,NX
00 54 J=l,NX
54 AP=AP+A(J)*SNl(J,K)*A(K)
IF(AP)S6,55,55
55 FF 'J( 1) =PF*SQRT (AP)
C
61 IF{NTEST-4)99,62,62
62 WRITE{9,65)
63 00 64 K=l,NX
64 WRITE(9,34)(SNl(J,K),J=1,NX)
65 FORMAT(27H INVERSE DER NORMALMATRIX /lH )
99 RETURN
C
Q = El4.7)
C19 ..
56 WRITE(9,57)
57 FORMATC41H INVERSE OER NORMALMATRIX IST INDEFINIT IlX)
NAUS=3
GO TO 63
71 IF(NTEST-l)99,99j12
12 WRITE(9,73)
13 FORMAT(37H SQUFIT WIRD AUF WUNSCH ABGEBROCHEN)
GO TO 14
ENC
20
SUBROUTINE BIPLX4(C,RS,X,NTEST)
DI~ENSION Yl20C),PlZG(),U(lS),A(lS),FV(lS),FFV(SJ,C(15,lS),RSl1SI,
lXllS),Gl16,32J,XUNTl1SJ,XNORMl1SJ,KIUl3ZJ,!NDll16),INDK(32)
COMMON IMAX,Y,P,NU,NUG,U,FF,A,NB,NBG,NF,Q,PF,fV,FFV,NAUS
C MINIMIERUnG EINER KONVEXEN QUADRATISCHEN FUNKTION
C VERFAHREN NACH WOLFE
C
C
NUR=NU-NUG
NBR=NB-NBG
NR=NUR+NBR
NG=NUG+NBG
NUl=NU+l
NG1=NG+1
NRl=NR+l
NDIM=NU+NB
MDIM=NDIM+l
KO=NDIM+NG
KOG=NR+NUG
KPCS=2*MDIM
KPOSl=KPOS-l
C
C AUSGANGS TABLEAU
C
00 12 K=1,KPOS
INCK« K)~;
KZUlK)={j
00 12 I=l,MOIM
12 ~lI,K)=O.
C
C NORMIERUNG
00 14 K=l,NU
I=K
XNORMlK)=SQRT (ClI,K»
If(XNORMlK»14,114,14
114 XNCRM l K) =1.
14 CONTINUE
00 16 K=NUl,NDIM
XNCRMlK) =0.
00 16 I=l,NU
16 XNORM(K)=AMAXllXNORMlK)~ABS lClI,K»/XNORMl!)
C
C EINBEU DER ClI,K)
C * NUR * NBR * NUG * NBG * NUG * NBG * NR * 1 * 1 *
C * NR * NU * NU * NR * 2 *
00 28 !=l,ND!M
Gl!+1,KPOS1)=RSl!)/XNORM(!)
IF(NRI122,24,122
122 Da 22 K=l,NR
KC=K
21
IFlK-NUR'lOl,lCl,102
102 KC=KC+NUG
101 KK=KO+K
GIKC+l,KK)=-l.
22 GlI+1,K)=CCI,KC)/(XNORMCI'*XNORM(KC»
24 IFtNGJ128,28,128
128 00 26 K=I,NG
KK=NOIM+K
KG=NR+K
KC=NUR+K
IF(K-NUG)103,103,104
104 KC=KC+NBR
103 KZUCKG)=KK
KZUCKK)=KG
XU~T(KG)=X{KC)*XNORM(KC)
G(KC+l,KK)=-l.
IF(K-NUC)26,26,106
106 GIKC+l,KK)=l.
26 G( !+1,KG)=CI!,KC1!lXNORMIIl*XNORMCKC»
28 CONTINUE
C
C ELIMINATION OER UN8ESCHRAENKTEN VARIABLEN
C
ITRAU=2
ITRAO=MDIM
KU=l
ASSIGN 32 TO KONTRA
NN=MOIM
GM IN =1. E-15
32 IF{NN-NGl)4C,4C,132
132 GMftX=GMIN
00 36 K=l,NR
IF(INOKlK»134,134,36
134 00 34 I=2,NN
IF(ABS CGlI,K»-GMAX'34,34,136
136 IP=I
KP=K
GMAX=ABS CGlI,K»
34 COI\TINUE
36 CONTINUE
IFlGMAX-GMIN)93,93,137
137 00 38 K=l,KPOSl
ZW=G II P, K)
G(IP,K)=GfNN,K)
38 GfI\N,K)=ZW
IP=NN
NN=NN-l
GO TO 70
c
C SIMPLEX
C
40 NART=O
IFlNG)14ü,64,14C
140 ITRAU=l
ITRAO=NGI
22
KU=NRl
ASSIGN 50 TO KONTRA
c
CliELFUNKTION
Da 44 I=2,NGI
INIJI ( 1 ) =KPOS
IFtNUGl143,43,143
143 G(I,KPOS)=G(!,KPOS1)
DO 42 K=KU,KOG
42 G(I,KPOS)=G(I,KPOS)-XUNT(K)*G(I,K)
43 00 44 K=KU,KPOS
IF(G(I,KPOS»144,145,44'
145 NART=1
144 G« 1, K) =-G ( 1 , K)
44 Gll,K)=Gll,K)+G(I,K)
C
C NEUE BASISLOESUNG
sr) ZV=O.
DO 59 MODSCH=1,2
00 58 K=KU,KO
IFlG(1,K»58,58,158
158 INCEX=KZU(K)
INCEX=INDKlINDEX)
GO TO(52,~3),MODSCH
52 IF(INDEX)S8,54,58
53 IF(INDEX)S4,58,54
54 XMIN=ZV/Gll,K)
XX=I.E38
11=',)
DO 56 I=2,NGl
IFlGlI,K)-GMIN)56,56,156
156 XNEU=G(I,KPOS)/GlI,K)
IF(XNEU-XMIN)58,58,lC5
105 IF(XNEU-XX)lC7,56,56
H~7 XX=XNEU
11=1
56 CONTINUE
1Ftli) 170,58,170
l1C IF(MODSCH-2)18f,171,18:
111 IF(II-INDEX'58,180,58
18'J IP=II
KP=K
ZV=XX*G(l,K)
58 COl\TINUE
IF(lV)159,59,159
159 INCEX=INDIlIP)
INDK( INDEX)=.
INDICIP)=KP
GO TO 70
59 CONTINUE
C
C ELIMINATION OER POSITIVEN VARIABLEN
C
60 ITRAU=NG+2
ITRAO=MDH1
23
EINSETZEN DER ERGEBNISSE
62
162
187
C
C
C
64
66
Ir ,...
,;'1
108
168
169
163
63
65
111
111:"
ASSIGN 62 TO KONTRA
IP =1 TRAU
IP=IP-l
IF(IP-l)162,64,162
KP =INDI (IP)
IF(KP-KPOS)181,9C,181
IFCNR)1C,62,1C
00 68 1=1,NU
00 66 K=l,NU
C ( I, K) =0.
KG=I
IF(I-NURlI08,108,109
KG=KG+NBR
INDEX=INDKCKG)
IFCINDEX)168,68,168
IF(NUG)169,65,169
00 63 K=KU,KOG
IFCINDKCKll63,163,63
GCINOEX,KPOSl)=&CINDEX,KPOSl)-GCINDEX,KJ*XUNTlK)
COI\TINUE
XX=GCINOEX,KPOS11/XNORMCI)
IFCI-NURl110,11C,111
XX~AMAXlfXX,Xrtl)
XCI) =XX
00 61 K=1,NU
KG=KO+K
IFfK-NUR)112,112,113
113 KG=K+NDIM-NUR
112 CCI,Kl=-G(INDEXJKG1/(XNORMfI)*XNORMfK»
67 CONTINUE
68 CONTINUE
C
C SY~METRISrERUNG DER NULLEN fRUNOUNGSFEHLERJ
00 69 I=1,NU
00 69 K=l,NU
IFCCCI,Kl)69,165,69
165 C(K,I)=l.J.
69 CONTINUE
RETURN
C
C TRANSFORMATION
C
1;; INOKCKP)=IP
ZW=G( IP,KP)
00 13 K=KU,KPOS
IFfK-KPl173,13,113
113 GCIP,K)=GfIP,Kl/lW
00 72 I=ITRAU,ITRAO
IFfI-IP)172,72,172
112 GCI,K)=GCl,K)-G(I,KP)*G(IP,K)
12 COl\T I NUE
13 CONTINUE
24
DO 14 !=ITRAU,ITRAO
74 G(I,KP)=(,.
G<IP,KP)=l.
GO TO KONTRA,(32,50,62)
c
C FE~lERAUSGAENGE
C
90 IFCNART)91,92,91
91 WRITEC9,811
92 riRITEC9,8Z)
93 ~iRITE(9,8J)
NAUS=3
IF(NTEST-l)94,99,94
94 WRITEC9,84)IINDKIK),KZUIK),K=1,KO)
00 95 I=l,MOIM
95 WRITEI9,8S)INDII!),IG{I,K),K=1,KPOS)
99 RETURN
c
81 FORMAT( 17H
82 FORMATI4<H
83 FORMATI25H
84 FORMATIIH
85 FORMAT-IIH
END
ENTARTUNG ODER)
UNVERTRAEGlICHE NEBEN8EDINGUNGEN
NORMALMATRIX SINGULAER)
llII8,I3)/lX,11II8,I3»
12,11Ell.3/3X,11Ell.3)
ODER)
25
SUBROUTINE PlOTA
C PLCTROUTINE IST MASCHINENABHAENGIG
RETURN
END
26
SUBROUTINE EICHG2
C BERECHNET POLYNOME FUER E(KAN1,HWBRIE) UND UNSYMMCEl
DIMENSION KTEXT(12),YS(SOl,YT(SO}
COMMON NO,Y(20G),P(2DC1,NX,NXG,X(lS),FF,A(lSl,NB,NBG,NF,Q,PF,FV(lS
$),fFV(S),NT,PARIC2001,ALIST(SO,4),Z (S,3l,IBF(S12l,NE,FlCSO,4)
CO"'MON lEX, NTEXT( 12), lUG, IWDH
EXTERNAL PASS
EXTERNAL PAST
CAlL OVERFl( J 1
IF(J-ll 10C,1C1,700
701 WRITE(9,702)
702 FORMAT(20H ACHTUNG UEBERlAUF I)
700 CONTINUE
C 1074 PLOT-PROGRAMM BRAUCHT AN DIESER STEllE ZEICHENKETTE KTEXT
Da 201 1=1,6
201 KTEXT(I)=NTEXT(I)
KTEXT( 7) =SH
KTEXT(8)=5HEICHK
KTEXT( 9) =5HURVE
KTEXT(10)=5H ABW
KTEXT(11)=5HG V G
KTEXT(1Z)=SHERADE
YMAX=-999.
YMIN=999.
ND=NE
00 40 1=I,NE
IFfFl(I,2»40,40,41
40 CONTINUE
41 CONTINUE
OI\I=fL (1,2)
oe 10 I=l,NE
Yll)=ALISTlI,U
P~R1fl)=ALIST(I,2)
IF(FL(I,2» 8,8,9
8 Pt I) =0
GO TO 10
9 PtI)=0IV/FL(I,2)
10 CONTINUE
00 699 1=1,5
699 X( 1) =0
NX=MINOfNE-l,S)
NXG=O
CALl SQUFT4(1,O,~,PASSl
00 12 1=1,5
12 ZU,ll=X(I)
WRITE(9,100)(PARl(Il,I=1,NE)
WRITE(9,101)CYCl',I=1,NEl
WRITE(9,110)(P(I),l=1,NE)
WRITE(9,102)(xttl,t=l,NX)
PA=PARU 1)
,8G14.6/(15X,BG14.6/»
,BG14.6/(15X,8G14.6/»
,8G14.6/(15X,8G14.6/»
,8G14.6/(15X,8G14.6/»
,8G14.6/(15X,8G14.6/»
,8G14.6/(15X,8G14.6/»
,8G14.6/C15X,8G14.6/»
,8G14.6/C15X,8G14.6/»
,8G14.6/(15X,8G14.6/»
,8G14.6/(15X,8G14.6/»
,8G14.6/C15X,8G14.6/»
27
IF(FL(I,4»44,44,45
44 CONTINUE
45 CONTINUE
OIV =FL (1,4)
oe 30 I=l,NE
IF(ALIST(I,4»507,508,50e
507 Y( 1)=0
GO Ta 5;)9
5(8 Yl!)=ALISTlI,4)
509 IflFlli,4»Z8,28,29
28 Pll)=O
GO TO 3C
29 PlI)=OIV/FLlI,4)
30 CONTINUE
Da 697 1=1,5
697 X( I)=fj
NX =M! NCc( NC -1.3)
NXG=O
CALL SQUFT4l1,C,2,PASS)
DA 32 I=l,NE
32 Z (J ,3) =X ( I l
WRITE(9,lC7)lYlI),I=1,NEl
WRITE(9,110)(P(Il,I=1,NE)
WRITE~9,lr8)(X(I),I=1,NXl
oe 33I=1,NE
CALL PASS(I)
33 Y( Il =FF
WRITE(9,1~9)(YlI),I=1,NE)
RETURN
100 FORMAT(lS/lnKANALNUMMER=
l,~l FORMAT( 15H ENERGIE=
102 FOR'-1AT(1511 *** A(!)=
103 FORMAT l 1511 ENERG. (GEF) =
HA FORMA T( 1511 HltJBREY TE=
105 rORMAT(15H *** B(I)=
106 FORMATt15H HWBRT.(GEF)=
107 FORMAT(15H UNSYMMETRI[=
1',$B rORt-1A T( 1511 *** Cl I )=
109 FORMAT(1511 UNSYM~.(GEFl=
I1G FORMAT(1511 GEWICHTE=
Et\D
28
PE=PARl{N[)
YA=Y(l)
YE=YINE)
Da 13 l=l$NE
YSII)=YII)-YA-(YE-YA1*<PARlll)-PARlI1»/IPARllNE)-PARl(11)
CAll PASSI!)
YI I)=FF
IFIYSII)-YMAX)14,14,15
15 YMAX=YSI I)
14 IFlVSII1-YMIN)16,13,13
16 YMIN=VS(I)
13 CONTI NU '=
WRITEI9,1C3)IYII),I=1,NE)
VMAX=AINT(4.*AMAXIlZ.*VMAX,.S*YMAX,.25) +1.)/4.
VMIN=AINT{4.*AMINllZ.*VMIN,.S*YMIN,-.25)-1.1/4.
XMAX=AINT(PE/25(.)*25C.+Z5C.
CAlLPlOTAIPARl,YS,NE,1,3,1,1,1,Z,XMAX,O,~,YMAX,YMIN,O,KTEXT,1,~,0,
$0 )
00 11 1=1,50
PAR1II)=XMAX/5C.*FlOATII)
CA II PASSt 1)
YII)=FF
11 YTII)=Y(I)-YA-IYE-VA)*IPAR1(1)-PA1/IPE-PA)
CAll PLOTA{PAR1,YT,5~,2,r,1,2,1,D,O,C,O,o,O,O,O,ljC,O,O)
00 42 I=l,NE
IFIFLII,3» 42,42,43
42 CONTINUE
43 CONJINUE
DI\I=Fl (I, 3)
oe 20 I=l,NE
Y( I)=ALISTl 1,3)
PARl(I)=AlISTII,2)
IFIFlII,3»18,18,19
18 PI 1) =0
GO TO 20
19 PII)=DIV/FlII,3)
20 CONTINUE
00 698 1=1,5
698 X( I) =0
NX =2
NXG=2
X(l)=Y(l)-l.
X(2)=(Y(2)**2-YIl)**Z)/lPARl(2)-PAR111»
X(2)=AMAXIIO.,XI2»
CAll SQUFT411,O,O,PAST)
00 22 1=1,4 -
22 Zn,2)=X(I)
WRITEI9,104)(YIl',1=l,NE)
WRITE(9,110)(PII),I=1,NE)
WRITEI9,1CS)(XI!"I=1,NX'
00 23I=1,NE
CALl PAST( J)
23 Y(I)=FF
WRITEI9,106'IYI!),1=1,NE)
00 44 1=1,NE
29 ...
SUBROUTINE PASS(lJ
COMMONND. Y( 200 J • P( ZOO) ,NX,NXG. Xl IS) .FF .AllS) .NB,NBG, NF, Q .PF ,fV (1S
$ J,ffV{SJ,NT,PARICZOOl,ALlSTCSO.4l,ZCS,3I,IBFlSlZ),NE,Fl(50,4)
AU)-!.
ffaX(l)
De lO·l-Z,NX
AIL)=AIL-ll*PARICI)
10 F'=FF+AILl*X(L)
RETURN
END
30
SUBROUTINE PASTlII
COfllHON ND, Y(ZOO), Pl200J,NX, NXG, Xl IS', fF,A USI ,NB,NBG, NF. Q,PF,FV
* 11S),FFVIS),NT,PARllZOO)
Fl~SQRTlXll)+X(Z)*PARlII))
FF=Fl
A(l)=.5/Fl
AlZ)=.S*PARllIJ/Fl
RE1URN
END
31
SUBROUTINE FITIIIO)
C l.EINGANG = EINLESEN VON POLYNOMEN Z, 2.EINGANG = FIT
DIMENSION ABI4},AC(4) ,NKIIG),FCH(6)
tOHMON IHAX, Y(200) ,QI200l ,NX,NXG,XUS) ,FF,AUS) ,NB,NBG,NF,R,PF,FYI
SIS),FFVIS),NU,PARI12001,ALISTISO,4),Z (5,3),IBFISI2),NPK,PI6,4,
COMMON PSI 6) ,DMYI 170) ,JEX,NTEXT( 12) ,lUG, IWDH, IBA.S, IFX, IPB
EXJERNAL SUPER2
EXTERNAl SUPER3
CALL OVERFLI J)
IFU-U70, 71, 70
71 WRITEI9,702)
70 CONTINUE
IF ÜEX)40,40,80
SO IFX=O
IPB=O
GO TO (60,SO),IBAS
SO READ1S,I}IFX,IPB
WRITEI9,20}lFX,IPB
60 CONTINUE
REAOIS~ 6)IZII,1),I=I,5),IZII,2),I=I,2),(ZII,3),I=I,3J
WRITEI9,lO)(ZfI,1),I=l,SJ,IZII,2),1=1,2),IZII,3),1=1,3)
40 REWINO 1
REAOf8,6) POT,Z{4,3),ZfS,3)
REAOIS,I) NSCH
C SCHLEIfE UEBER DiE GRüPPEN, OIE ANALYSIERT WERDEN
00 1000 L=I,NSCH
LL=l
REAOIS,I) NANF,NEND,NPK,INKII),I=l,NPK)
NSP={NANF-l)/2S6
IFINSP) 99,11,12
C EINLESEN VON S12 KANAELEN, OIE OIE GRUPPE ENTHALTEN
12 00 13 K=I,NSP
13 REAoIl)(IBFIKK),KK=I,2S6)
11 REAoll) (IBFIKKJ,KK=I,2S6J
REAoIl)(IBFIKK},KK=257,SI2)
15 IMAX=NENO-NANF+l
REW[NO 1
C BERECHNUNG VON KANALINHALTEN UNO ENERGIESKALA
00 17 K=l,IMAX
KYN=NANF-2S6*NSP+K -1
XN=NANF+K-l
YBF=IBFIKYN)
YIK)=YBF
QIK)=I.
11 PARIIK)=NANF+K-l
C PRUEFEN, OB UNTERGRUND FIX
IFIIFX)200,200,201
200 NX,.2+2*NPK
XI NX-ll=YI 1)
XINX)=YIIMAX)
32
GO TO 202
201 NX=2*NPK
REAOl8,llNPX1,NPX2
XN=NANF
X(NX+l)=NPX1
XN=NENo
Xl NX+21=NPX2
202 NX(;=NX
C STARTPARAMETER FUER LINIEN
00 18 K=l,NPK
NLG=NKtK}-NANF+l
X(Z*K-l)=PARl(NLG)
PS (K) ='Xl Z*K-ll
18 X{Z*K)=YlNLG)-AHINIIY(l),Y(IMAX})
WR HE C9, 5) l
YSUM=O
FVlZ*NPK+l)=(j
FV(Z*NPK+Zl=O
C 1UG=1 - LINEARER UG. IUG=Z - EXPONENTIELLER UG.
GO TO(600,601},IUG
600 CAll SQUFT4C1,O,O,SUPERZl
GO TO 602
601 CAll SQUF~4(1,O,O,SUPER3j
602 CONTI NUE
C YKR = GUETEZIFFER DES FITS lCHI**Z I.STAT.SCHWANKUNGl
00 189 I=1,IMAX
189 YSUM=YSUM+Yl 11
YKR=SQRT(R/YSUMl
WR HE (9,1901 YKR
190 FORMATCIIH GUETEZ. =,FIO.3/)
WRITEC9,Z)NANF,NEND,XlZ*NPK+Il,FV(2*NPK+ll,XlZ*NPK+2), FVl2*NPK+21
WR 11EC9, 3) NPK
GO 25 K=1,NPK
FCH(K}=XlZ*K)*P(K,2l*ll.06+PlK,41*.51
Po=PCK,Zl
IFlFCHlK)123,23,24
23 fV(2*Kl=O
GO TO 26
24 FVl2*K}=fVl2*K'*FCH(Kl/Xl2*Kl
26 WRITEC9,4'Xl2*K-ll,fVl2*K-I},FCH(K},FV(2*Kl,PO,PlK,41
Pl=X{2*K-l}
P2=Z(l,I)+Z(Z,11*P1+Z(3,1)*P1*Pl+Z(4,1)*Pl*P1*Pl+Z{5,1)*P1**4
Pl=FVC2*K-l)
P3:;ZlZ,1)+2.*ZC3,1)*Pl+3.*Zl4,1>*PI*PI+4.*Z(5,l)*Pl*Pl*PI
P5""P3*fVC2*K-l)
P4=P3*PD
P6=FCH(K'/Z(4,3,/P2** POT*CZ(5,31+P2**6J
P1=fV(2*Kl*P6/FCHCK}
WRITEC9,1)P2,P5,P6,P7,P4
fV(2*K-l}=O
25 FVn*I{)=O
YMAX=O
00 610 l=l.IMAX
IFCYII}-YMAX)610,610,609
609 YMAx=Y€ 1)
33
610 CONTI NUE
YMAX=AINTeYHAX/225.+1.'*250.
C PLOTTEN DER URSPRUENGLICHEN DATEN. DANN FITKURVEN
SCX=AINT(I.+PD/4.'/30.
CAllPLOTA l PARI, Y, IMAX,l,9,l,l,l, 3, PARIUMAX) ,PARI n), sex, YMAX,O,
$ O,NTEXT,ll,l,AINT(PAR1(1»+l.,SO.*SCX,PARl(IMAX),4HF9.2 ,1,-1,1,1
$,0,0)
00 405 Ml=I,NPK
00 404M2=l,IMAX
GO TO C401,402),IUG
401 YCM2)=XC2*NPK+1)*CPARl(IMAX}-PARllM2)}/(PARlCIMAX)-PAR1(1)+X(2*NP
SK+2J*CPARICMZ)-PARICl»/fPAR1(IMAX)-PARlCl»
GO TO 403
402 Y(M2)=X(Z*NPK+IJ.EXPC (PARIlMZ)-PARl(1}J/(PARlCIMAX)-PAR1ClJ)*AlOG
$CXCZ*NPK+Z)/X(Z*NPK+l}} )
403 ABCI)=P(M1,l)
ABfZ)=(1.665/PCMl,Z»*(1.66S/P(Ml,Z)}
AB(3)=PCMl,3}
ABC4}=POU,4}
CAll EICHlPARl(MZ},F,AB,AC}
404 YCMZ}=YCMZ)+F
405 CAll PlOTA(PARl,Y,IMAX,Z,9,l,Z,Z,O,D,O,O,O,O.O,I,ll,O,O,O)
00300 I=I,IMAX
GO TOC700,701},IUG
700 CAll SUPERZ(I}
GO TO 300
101 CALL SUPER3(I)
300 Y( l)=FF
1000 CAll PlOTAtPARl,V,IMAX,Z,9,1,2,Z,O,O,O,O,O,O,O,1,ll.O.O,O}
99 GO TO(110,120),IWDH
110 110=4
RETURN
120 110=1
RETURN
1 FORMAH9Ia}
2 FORMAT CIIHOKANAELE ,I9,11X,3HBIS,19/11H UNTERGRUND
$,F9.2,lHt,F9.Z,lH},3X.F9.2,lHC,F9.Z,lH)T)
3 FORMAT(IZ,6H PEAKS,13X,7HENERGIE,14X,11HINTENSITAET,9X,6HBREITE,4X
$,11HUNSVMMETRIE/)
4 FORMAT(aX,F9.3,lHC,F9.3,lH},SX,F9.0,lHC,F9.0,lH),6x,F9.S,6X,F9.S)
5 FORMATC7HOGRUPPE,I4//)
6 FORMAT(6G12.SJ
7 FORMAT( ax, F9.3,lH hF9.3,IH} ,5X,F9.0,lH( ,F9.0.1H) ,6X,F9.5)
10 FORMAT( ISHO*** At 1)= ,5GI4.6/15H *** BC 1)= ,2G14.6115H ***
$ CCI)= ,3C14.6/)
20 FORMATCI5HOFITUNTERGRD. =IZ.ZOH CO=AUTOM,l=MANUEll}/lSH PEAKLAGEN
$ =,I2Jl
102 FORMATC20H ACHTUNG UEBERlAUF /}
ENe
SUBROUTINE SUPER21IJ
DU~ENSLON B(4)
DIMENSION AB(4)
COMMON IMAX,V(ZOOl,QlZOOJ.NX,NXG,XI15).FF,AClS).NB.NBG,Nf,R,Pf,fV(
$15 J, FFV( 5) ,NU, PARH200 J,ALIST( 50,4), Z (5,3), IBf I512), NPK,PC 6, 4.
COMHON P$(6),OY(187),IP8
IFIIPB)50,50,51
50 FK=l.
'GO TO 52
51 FK#.6ipU,2)
52 XI =PAR1 (I )
OE~TA=PARICIHAX)-PARl(l)
NY=NX
NX=2*NPK+2
AINX-l)=(PARIIIMAX)-XIJ/DElTA
ACNX)=I.-AlNX-l)
FF=XINX-H*ACNX-l )+XINX)*AINX)
NX=NY
00 10 l=I,NPK
IFCI-l) 12,13,12
13 CONTI NUE .
IFIXI2*l-l)-PS(l)+'ll,2).FK)14,15,15
15 IF(XI2*l-1)-PSll.-PCl,2).FK)ll,1I,14
14 X(2*l-1)=(AMAXl1Ptl,31,PSll)-Pll,2).FK)+AMINltPll,3),PSCl).PCl,2).
$ FK)) 12.
U PCl,U=XC2*LJ
Pll,3)=XC2*l-l)
XJ=P(l,3)
Pll,2)=SQRTlZCl,2.+Z12,2J.XJ)
PIl,4)=ZCl,3)+ZC2,3}*XJ +ZI3,3)*XJ .*2
12 ABU)=PIl,ll
AB(2)=Cl.665/Pll,2»)*Cl.665/Pll,2))
AB (3 ) =Pl l, 3)
AB(4)=PIl,4J
CAll EICHIXI,F,AB,BJ
fF =Ff+F
AC2*U =BU}
IFtB13l1100,101,100
100 ACZ*l-I)=BC3}
GO TO 10
101 AC2*l-I)=.IE-5
10 CONTINUE
RETURN
END
35
SUBROUTINE SUPER3(I)
DIMENSION B(4)
DIMENSION AB(4)
eOMMON IMAX,Y(200),Q(200J ,lNX,NXGIlXC1SJ,FF,AC1S),NB,NBG,NF,R,PF,FV,
SI5J,FFV(5J,NU,PAR1(200),ALIST(50,4J,Z (5,3),IBF(512J,NPK,P(6,4)
eOMMON PS(6),DY(181),IP8
I Fn PB) 50,50,51
50 FK~l.
GO TO 52
51 FK=.6/PU,2)
52 XI=PARllI)
DEtTA=PAR1(IMAX)-PAR111)
NY=NX
NX=2*NP.K+2
X(NX-l )=AMAXUXINX-l),.1)
XeNX )=AMAXleX(NX ),.1)
FF=X(NX-l)* EXP( (XI-PARl(I»)/DElTA*AlOG(XeNX)/X(NX-l)J
A(NX-IJ= FF/XeNX-1)*(PARl(IMAX)-XI,/DELTA
A(NX) =FF/X(NX)*(XI-PARl(l))/DElTA
NX=NY
00 10 l=l,NPK
IF(I-1) 12,13,12
13 IFCX(2*l-l}-PS(l'+P(l,2)*FK)14,15,15
15 IF( X( 2*L-1 )-PS( LJ-PCl,21*FK) 11,11,14
14 X(2*l-I)=CAMAXl(P(L,3),PS(L)-P(l,2J*FK)+AMINlIPll,3),PSflJ+PCl;21*
S FK' J/2.
U PCL, 1) =XC 2*LJ
PCl,3J=X(2*l-1)
XJ =PC L, 3'
PCL,2'=SQRT(ZC1,2)+ZC2.2)*XJ)
P(l,4J=Z(1,3)+ZC2,3)*XJ +Z(3,3J*XJ **2
12 ABU ,=pel, 11
AB(2)=Cl.665/PfL,2).*ll.665/P(L,2)'
. AB(3)=P(L,3)
AB(4)=PH,4)
eAll EICH(XI,F,AB,BJ
FF::FF+F
A( 2*U=B( U
IF(BC3)100,101,100
100 A(2*l-I)=B(3)
GO TO 10
101 AC2*l-1)=.lE-5
10 eONTINUE
RETURN
END
Anhang, S. 12, Zeile 31:
260 PJill1 (E:) =PAR1 00 +AIlJT(ALIST( J, 2) ) -·FLOATOTD2-2JVI) -1.
Zeile 42:
X(3)=AINT(ALIST(J,2»-FLOAT(IJD2-tNI)+X(3)-1.
S. 32, Zeile 47 ff;
P6=FCH(K)/Z(4,3)/P2**POT*(Z(5,3)+P2*~6)
IF(FCIT(K»210,210,211
210 P7=o
GO TO 212
211 P7=FV(2 K)*P6/FCH(K)
212 HRITE(9,7)P2,P5,P6,P7,P4
s. 34, ZEILE 10:
s. 35, Zeile 10:
51 PIe=. 6/SQ,RT( Z( 1, 2)+Z( 2, 2)*X( 1»
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